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ассмотрены процесс выращивания и свойства монокристаллов твердых растворов Cd1-
xZnxTe. Построена математическая модель процесса с учетом радиационного 
теплообмена. Получено аналитическое выражение для расчета угловых коэффициентов 
в различных геометрических конфигурациях с осевой симметрией. 
The growth process and properties of CdZnTe single crystals of solid solutions was considered. A 
mathematical model of the process was built taking into account radiative heat transfer. An analytic form for 
calculating the view factor in different geometric configurations with axial symmetry was obtained. 
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Полупроводниковые соединения А2В6 и 
твердые растворы на их основе занимают осо-
бое место в современной микро- и опто-
электронике, что связано с их уникальными свойст-
вами. Широкозонные представители этого клас-
са материалов – СdTe и твердые растворы сос-
тава Cd(1-х)ZnхTe (х=0.04 и х=0.1) используются для создания детекторов рентгеновского и γ – 
излучений с достаточно высокими разрешением 
и скоростью счета при температурах, близких к 
комнатной [1, 2]. Они применяются в атомной 
промышленности, медицине и космических 
исследованиях [3–6], в качестве подложечного 
материала при изготовлении эпитаксиальных 
слоев узкозонных твердых растворов CdHgTe 
[7]. Последние являются основным материалом 
для производства ИК−фотоприемников, рабо-
тающих в спектральном диапазоне 8 – 14 мкм. 
Среди различных методов выращивания 
кристаллов CdZnTe, использующихся в про-
мышленности, наиболее распространенным 
является вертикальная направленная кристал-
лизация (ВНК) в герметичной кварцевой ампуле.  
СdTe и твердые растворы Cd(1-х)ZnхTe обла-дают рядом неблагоприятных физико-хими-
ческих и тепловых свойств, в частности, низкой 
теплопроводностью, значительной скрытой теп-
лотой плавления. Аппаратурное оформление 
метода ВНК позволяет достаточно точно 
управлять фронтом кристаллизации, эффектив-
но управлять стехиометрией и давлением паров 
компонент. В свою очередь, компьютерное 
моделирование является эффективным методом 
изучения процессов кристаллизации. Прове-
дение численных экспериментов позволяет выя-
вить влияние физико-химических параметров 
материала, конструкционных особенностей 
установки на параметры процесса выращи-
вания с целью оптимизации режимов выра-
щивания и получения монокристаллов дос-
таточно больших размеров с заданными элект-
рофизическими, оптическими и структурными 
свойствами.  
Исследованию выращивания твердых раст-
воров Cd(1-х)ZnхTe методом ВНК с исполь-зованием методов математического моделиро-
вания посвящены работы [8–14]. Изучено влия-
ние интенсивности теплоотвода со дна квар-
цевой ампулы и толщины ее графитового пок-
рытия на сегрегацию ZnTe [8], рассмотрено 
влияние температурных режимов нагрева на 
форму поверхности фронта кристаллизации [9]. 
Авторы [9] отмечают, что форма изотермы 
кристаллизации оказывает непосредственное 
влияние на распределение примеси в растущем 
кристалле и на его структуру. Описаны раз-
личные модели выращивания указанных моно-
кристаллов: модель на основе коммерческого 
программного комплекса Fluent – для много-
зонной печи высокого давления предложена 
[10]; модель, учитывающая ускоренное враще-
ние тигля (расчеты проводили конечно-разност-
ным методом, принимая во внимание распреде-
ление температур, потоков расплава, радиаль-
ную и осевую сегрегацию CdTe) [11]; тепловая 
модель для экспериментальной установки с 
учетом конвективного теплообмена в расплаве 
(конечно-разностный метод в переменных 
функциях тока–вихрь) [12]. Исследована кри-
визна фронта кристаллизации в зависимости от 
параметров процесса ВНК. В [13, 14] рассмот-
рена модель процесса ВНК для CdTe (прог-
рамма Fluent) и изучено влияние геометричес-
кой конфигурации и покрытия ампулы на 
кривизну поверхности фронта кристаллизации. 
При ВНК твердых растворов Cd(1-х)ZnхTe важную роль играют процессы теплообмена, 
т.к. кривизна поверхности фронта кристалли-
зации и возникающие термонапряжения ока-
зывают существенное влияние на образование 
дефектов кристаллической решетки [15–17]. Из-
за достаточно высоких температур процесса 
Р 
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(~1100ºC) теплообмен между стенками печи и 
ампулы носит преимущественно радиационный 
характер. Однако расчет радиационного тепло-
обмена представляет собой нетривиальную за-
дачу. В литературе [18] обсуждается прибли-
женная постановка задачи радиационного 
теплообмена между непрозрачной ампулой и 
стенками печи с типовыми угловыми коэф-
фициентами, взятыми из монографии [19], и 
точная постановка задачи радиационного тепло-
обмена в установках, предназначенных для 
выращивания монокристаллов по методу 
Чохральского [20]. 
Целью данной работы является построение 
модели процесса вертикальной направленной  
кристаллизации  монокристаллов Cd(1-х)ZnхTe с учетом уравнений радиационного теплообмена 
и геометрических особенностей конкретной 
установки. 
Методика эксперимента 
Температурный профиль процесса ВНК 
состоит из зоны расплава, предназначенной для 
расплавления и перегрева исходной загрузки, 
зоны осевого градиента температуры вблизи 
температуры кристаллизации расплава и ниж-
ней зоны (рис. 1). Он позволяет воздействовать 
на температуру по высоте зоны расплава и на 
величину осевого градиента температуры вбли-
зи температуры кристаллизации расплава, а 
также регулировать теплообмен ампулы с окру-
жающей средой в ходе перемещения ампулы и 
последующего охлаждения закристаллизовав-
шегося слитка. 
 Рис. 1. Температурный профиль нагревателя печи. 
 
Конструкция печи на основе тепловых бло-
ков, реализующая данный температурный про-
филь, схематично представлена на рис. 2. Пер-
вые два блока представляют собой два пос-
ледовательно расположенных друг над другом 
электрических нагревателя, помещенных в один 
теплоизоляционный кожух. Верхний нагре-
ватель предназначен для создания изотерми-
ческой зоны, нижний нагреватель и отдельные 
тепловые блоки – для формирования зоны 
осевого градиента температур и подпорной 
зоны. Управление выделяемой мощностью в 
нагревателе осуществляется регулирующими тер-
мопарами, контроль распределения температур 
по высоте теплового узла – контрольными 
термопарами. 
 
 Рис. 2. Схематичное изображение тепловой 
установки: РТ – регулирующие термопары; КТ – 
контрольные термопары. 
 
В табл. 1 приведены вариации геометри-
ческих параметров печи и скорости вытя-
гивания ампулы. 
Теплофизические характеристики в литера-
туре представлены преимущественно для соеди-
нения СdTe. Что касается твердых растворов 
Cd(1-х)ZnхTe, то для них преимущественно известны результаты исследований необхо-
димых фрагментов Р–Т–Х диаграммы состоя-
ния, и прежде всего – температуры крис-
таллизации и парциальные давления паров кад-
мия и теллура [21–23]. Значения теплофизи-
ческих констант принимаются равными значе-
ниям для теллурида кадмия. В табл. 2, 3 при-
ведены теплофизические характеристики для 
монокристаллов СdTe, Cd0.96Zn0.04Te и мате-риала ампулы. 
Таблица 1. Геометрические параметры установки. 
Параметр Значение Описание 
Ra, мм 25 – 50 Радиус ампулы 
Ha, мм 140 Высота ампулы 
da, мм 2.5 – 3.5 Толщина стенки ампулы 
Rh, мм 50 – 100 Внутренний радиус печи 
Hh, мм 600 – 1200 Высота печи 
V, мм/час 1 – 2 Скорость вытягивания 
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Таблица 2. Теплофизические характеристики для Cd0.96Zn0.04Te. 
Параметр Описание Значение 
s , кг·м-3 Плотность кристалла 5680 [3, 14] 5701 [24] 
m , кг·м-3 Плотность расплава 5680 [3,14] 5692 [24] 
sk , Вт·К-1·м-1 Теплопроводность кристалла 0.907 [3] 1.5 [14] 
mk , Вт·К-1·м-1 Теплопроводность расплава 1.085
 [3] 
3 [14] 
psC , Дж·К-1·кг-1 Теплоемкость кристалла 159 [3, 14] 
pmC , Дж·К-1·кг-1 Теплоемкость расплава 187 [3, 14] 
mT , К Температура кристаллизации 1365 при x=0 [3, 14] 
H , Дж·кг-1 Тепловой эффект кристаллизации 209200 [3] 
 , Па·с Вязкость 2.36·10-3 [3]; 2.5·10-3 [14] 
 
Таблица 3. Теплофизические данные для материала ампулы. 
Параметр Описание Значение 
Si , кг/м3 Плотность кварца 2200 [3] 
Sik , Вт·К-1·м-1 Теплопроводность кварца 2.8 [3, 14] 
SiC , Дж·К-1·кг-1 Теплоемкость кварца 770 [3, 14] 
Si  Степень черноты кварца 0.3 [3]; 0.34 [14] 
 
Математическая модель 
Математическая модель процесса ВНК 
состоит из уравнений гидродинамики, тепло- и 
массопереноса и граничных условий, включаю-
щих уравнения радиационного теплообмена. 
 Уравнения тепломассопереноса. 
Уравнение гидродинамики Навье-Стокса 
для описания движения расплава в переменном 
поле температур (приближение Буссинеска): 
 
  T T
uρ ρ u u p
t
u u ρ Tg 
    
      
r r r
r r r
 (1) 
уравнение несжимаемости: 
0 u  (2) 
уравнения теплопереноса в расплаве, кристалле 
и ампуле: 
     0 TuCTktTC pp   (3) 
уравнение массопереноса в расплаве: 
cDcu
t
c 
   (4) 
где u – вектор скорости; T  – коэффициент 
температурного расширения;   – плотность 
материала; p  – давление;   – вязкость; g  – 
ускорение свободного падения; k  – коэффи-
циент теплопроводности; c  – концентрация 
ZnTe ; D  – коэффициент диффузии. 
 Граничные условия. 
Граничные условия на фронте кристалли-
зации: 
nVH
n
Tk
n
Tk l
l
l
s
s


 , (5) 
  nVck
n
cD
l

 01 , (6) 
где H  – тепловой эффект кристаллизации; sk  
– коэффициент теплопроводности в кристалле; 
lk  – коэффициент теплопроводности в расплаве; 
V

 – скорость движения границы раздела фаз; 
0k  – равновесный коэффициент распределения; 
n – единичный вектор нормали к поверхности 
границы раздела фаз. 
Граничные условия на боковой поверхности 
ампулы: 
q
n
Tka 
 , (7) 
где ak  – коэффициент теплопроводности ампу-
лы;    MqMqq io   – разность отраженного 
и падающего тепловых потоков, учитывающих 
радиационный теплообмен. 
Уравнения радиационного теплообмена. 
Собственное излучение элемента поверх-
ности с координатой M  равно:   4TMqe   (8) 
где   – постоянная Стефана-Больцмана;   – 
степень черноты; T  – температура. Падающий 
тепловой поток  Mqi  на рассматриваемый эле-
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мент поверхности как поглощается телом    MqMq ia  , так и отражается:      MqMq ir  1 . Поэтому суммарное 
исходящее из точки M  излучение равно:          MqTMqMqMq ireo   14  (9) 
Для выражения падающего излучения 
запишем теплообмен между двумя 
элементарными площадками dS  и *dS  [20]:      **, MqMMFMq oi   (10) 
Здесь 
       22
*coscos**,
rrr
nrnrMMF 

 
 

 – 
угловой коэффициент,  , *  – углы между 
вектором r  и нормалями n и *n  (рис. 3). 
 
Рис. 3. Конфигурация в теплообмене между 
двумя элементами поверхностей. 
 
Раскрывая скалярные произведения 
векторов  zzyyxxr  *,*,*  и  zyx nnnn ,, , угловой коэффициент можно 
представить в координатном виде: 
               2222 )*(** )*(*****)*(***, zzyyxx zznyynxxnzznyynxxnMMF zyxzyx     (11) 
Падающее излучение выражается как 
суммарное излучение со всех площадок *dS , 
из которых виден элемент dS : 
      ***, dSMqMMFMq oi  . (12) 
Учитывая осевую симметрию нашей задачи 
(рис. 2), интеграл (12) целесообразно вычислять 
в цилиндрической системе координат, положив: 
*cos rx ; *sin ry ; zz  ; 
  sin,0,cosn ; 
 'sin*,sin'cos*,cos'cos* n ; 
 zzrrrr  '*,sin',*cos'  ; 
'** dsdrdS   (см. рис. 4): 
       '*'*, dldrMqMMFMq oi   
или 
       ''', dlMqMMFrMq oci , 
(13) 
где     max
0
**,2',

dMMFMMFc , здесь max  – 
максимальный угол видимости: при max   
площадки *dS  и dS  не видят друг друга. 
После подстановки угловой коэффициент  *, MMF  равен: 
   , * *F M M F    
   
 2
' 'cos * '' ''cos *1
cos *
a b a b
a b
 
 
      
(14) 
   cossin'' rzza  ; cos'' rb  ; 
  'sin''cos'''  zzra  ; 'cos'' rb  ; 
 222 '' zzrra  ; '2rrb  . 
Интегрируя (14), получим аналитическое 
выражение углового коэффициента для задач с 
осевой симметрией: 
    








 
max
maxmax
max
0 cos
sin
2
tanarctan2**2',
max



ba
C
ba
baBAdFMMFc  (15) 
2
'''
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Угловой коэффициент входит в интегральное 
уравнение радиационного теплообмена [20]: 
   4 1T M q M    
   4, ' 'cF M M T M r dl   
 
   
1 '
( , ') '
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M
F M M q M r dl
M


  
(16) 
Совместно с уравнениями (1 – 4) и граничными 
условиями (5 – 7) оно образует полную математи-
ческую модель процесса ВНК. В случае   1' M  
решение уравнения (16) сводится к определению 
углов видимости θmax и вычислению интеграла (13) с 
учетом всех вариантов взаимного расположения 
точек M  и 'M  на ампуле и нагревателе (рис. 4). 
 Рис. 4. Схематичное изображение ампулы и 
стенок печи. 
Заключение 
Проанализированы известные математичес-
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кие модели процесса вертикальной направлен-
ной кристаллизации монокристаллов твердых 
растворов Cd1-xZnxTe и сделан вывод, что для 
расчета формы поверхности фронта кристалл-
лизации и теплового поля внутри кристалла 
необходимо учитывать радиационный характер 
теплообмена в установке с учетом её гео-
метрических особенностей. Рассмотрена гео-
метрия установки для выращивания моно-
кристаллов и предложена математическая мо-
дель процесса с учетом указанных факторов.  
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